Study on the structure of ethylene molecule by 永原 茂
126 
エ チ レ ン の分子 の構造 に 関す る 研究
万t
4I、E一、 EF』れ ルμ 茂
Study on the structure of ethylene molecule. 
Absiract: 
By the author's method， he discuss the s tability of the model α and the model ß 
in the molecule of ethylene. 
Wε compared the total energy E (ρ， α) in the modelα with that in the model 13， 
in the following special cases : 
Model α 
l\Ifodel ß 
ρ = 4 . 00 
ρ = 4 . 00 
Shigeru NAGAHARA 
α = 30 0  
α = 戸 = 30 0 . 15
In these special cases ，  he conclude that the model α is more stable than the 
model ß. 
序 ェ チ レ ン 分子 の 構造に関 し て は 色 々 と 研究 さ れ て 来 た 。 そ し て 実験 的 な 諸事実 を 考 え て ，
次 の 二つ の 構造 が考 え られ て い る 。 Model α は一平面内 に ， 三 つ の 原子価 が i:U て い て ， 第 四 の 原子
価 は こ の 平田に垂直に な っ て い る 。 こ れ が二重結 合 の πー π 結合に参与 し て い る 。 Mopel ß に 於い
て は ， メ タ ン 分子 の C 原子価 と 同 じ く 四団体 的構造に 原子価 が 出 て い る 。 即二 つ の 原子価は一つ の
平田内 に あ り ， 他 の 二 つ の 原子価 は他 の 平面内 に あ っ て ， 巴互 に垂直な 面を 構 成 し て い る 。 図 に 於い
て は x--y 面 と y-z 面 と がそ れ に 相等 し てい る 。 こ の 二 つ の 構造がし 、 づ れが安 定 で あ る か に つい て
半定量的 に は既に Pen町 に よ っ て 研究 さ れ て い る が分子積分 の 厳密 な 研究みな さ れ て い る 今 日 に
於い て 厳密 に計算 を進め て 比較研究す る こ と が必要 で あ る 。 こ の 論文 の 目 的 は実に こ の 点に あ る 。
本 論 こ の 論文に 於い て は エ チ レ ン 分 子 の 各j炭素に つい て は ( ls)電子 を 除い た 4 電子 と 日
原子に つい て は お電子を 考 え ， 全部 で 12電子 系 と し て 論ず る 。
又方法 と し て は 日司L-S-P 法に よ る こ と に す る 。 Model α， Moclel ß の 各 々 に 於い て ， そ の 結合に
あ ずか る 原子軌道函数 を C に つ い て ， 引 ， rp 2 ' rp a ， rp4' CI に つい て は ， CP 1 ' ， rp 2 1  ， rp ピ . 内九 日r • 
Hn. Hr 1 ， Hu' に つい て は ， h1 . hll ， hド ， hll' と す 。 ( 図 1 ， 2を 参 照 〉
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h=Jト〔α4"+Z)ム可4
-- sin仰〕
-sinαz) 
こ こ にN=も/τ COs匝， a2 =cos2æ 
伊町1 =去加 叩 zト一 s叩iI泊n
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向=長，(a'，' --cosßv+ sin向
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N4=cosæjý五百語æ ， 九= sinæjα
又 " = (Z25j31t) 2 ，・exp( -22'・〉 N' =ýz COSß α油 = C叫 αα' = sinasinß
特別 な場合 :
写2 : Screen constant. 
特別 な場合 æ=300 
AO 
æ=日=35025
N = 町 一 ーと ー，_ _1_. -ý3 ' � - � -ýτ 
sin.e"， = 土 . COsllæ =之3 ' 3 
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図 3 に 示 さ れ る 一つ の 構造A 。 に対 し て の 波 動函数 は 次 の式 で示 さ れ る 。
(b AO = づL det 仰 1( 1)α(釧 (9)ß(9)S0 2(2)α(2)hn ( lO)ß( 10) V 12 ! 
ψ 8(3)α(3)104(4)α(4)SO a ， (6)ß(6)ψ 山 (5)ß(5)S02 ， (7)α(7)hn ' ( 1 1)戸(11)
SO� ， (8)α(8)hI '(12)ß(12) } ・ ・ ・ … ・ ・ … … … … … … … ・ … 一 一 … … 一 ( 1)
全体 系 の Hami1tonian と し て
1 A .  4 4 .... ， "'" 1 H = k( - i-Ji - ;ci 一 五万) + 'k五 + H(C-.H ， H-H)
= kHi 十 Gij + H(C-H ， H-H)
こ こ に H(C-H ， H-H) は 内 容 と し て ， C 原子 と H原子 と の 相互作 用 ， H 原子 同 志聞 の 相互作用
を 含む。 今 こ れ を 無視す る 近似に 於い て 出， エ ネ ル ギ 一 は ，
EAO = f (b AoH(b Ao油。
eれ A。 と し て 次 の 様に と っ九? A。 の 時 と 同等で あ る こ と が証 明 さ れ る 。 骨組に つい て は近 く 発表
予定の 拙著論文を 参 照 さ れ度 い 〉
10 1  10 2  10 8  10金 色rp 4' 10 a '  f{J 2 '  f{J 1 1  
α α α 6 8 α α 
(bA =去戸et { ψ仇似ω1正ρ(αωω1)a以胤αa(α1)ψ仇仰2正ρ(αω2幻)aα仰 ωαa(∞3む3)f{J伊f{J4 ω〈
f{J4ピ'(5)ß(5)少 sピ〆て(6)ß(6)ヂrp'(7)α(7)SO ltて (8)α(8) } 
・ ・ (4) 
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即 ち 8 電子系 と し て 考 え て 行 く 場合 之 本貿 的に 同等で あ る こ と に な る 。
さ て A の 構造 は (3， 3つ， (4， 4つ に 於L 、 て ， 結合を構成 し て い て (α喝 の (α ， 13) の 対 が 出 来
て い る の で あ る が， �也 の ヂ t ， (/J 2 ' ヂ ゾ ， ヂ 2 / に は い る 電子 の ス ピ ン の 状態 は ， α0 の い ずれ で も よ
い の で そ の 組合せに 対 し て 夫 々 独立な 構造 が考 え られ る 。 表 1 に示 し て あ る 。
種 々 の構造 :
表
<1'1 <1' 2 <1'8 ψ4， <1'4.， <1' 3 ' ψ 2 1  '1' 1 1  
A � : æ æ æ a ß 出 自 由“ � 
((1234) ， (1'2'3つ 1 0 ， (4つ 〕 と 表示す る 。
A i : ((123) ， く1γ3'4') (4) ， (0) J と 定義す る o Aの上部 1 ， 2 は今 略 して 示す。
α 。 | 由 。
A1 : ((1234) ， (1'2'3つ I 0 ， (4';J I (1:<:1) : ((14) (1'2'3つ 1 (23) ， (4，)J 
(A2) : ((1234) ， (1'2つ 1 0 ， (4'3つJ I E2 : ((14) (1'2勺 1 (23) ， くど3つ〕
A，q : ((1234) ， (2'3つ 1 0 ， (4'1つJ I (E 8) : ((14) ， (2γ) I (23) ， (4'1つ〕
A"， : ((1234) ， (1'3つ I 0 ， (4'2つJ I (E4) : ((14) ， (1'3つ I (23) ， (4'2つ〕
(As) : ((1234) ， (1つ I 0 ， (4'3'2つJ I Es : ((14) ， (1つ 1 (23) ， (4'3'2つ〕
(As) : ((1234) ， (2つ 1 0 ， (4'3'1つJ I Es : ((14) ， (2つ 1 (23) ， (ω4'3'1'つ)J〕
A7 : ((1234) ， (3つ 1 0 ， (4'乍2
(A8ρ) : [(1234) ， 0 I 0 ， (4γ2'1'つ〉刀J I E8 :;; [(14) ， (0) 1 (23) ， (4'乍3'匂2'1'う)J
(B1θ) : [(124) ， (1γ'2γノ守3') I (3) ， く4ど，つ)J I (F 1ジ) : ((24) (1'勺2'3'つ) I (13) ， (4どつ〉刀〕
B 2  : ((124) ， (1包つ I (3) ， (4'3つJ I F 2 : [(24) ， (1'2つ I (13) ， (4'3つ〕
(B8) : [(124) ， (2'3つ I (3) ， (4'1つJ I (Fa) : [(24) ， (2'3つ I (13) ， く4'l')J
(B4) : ((124) ， (1'3つ I (3) ， (4'2つJ I (F4) : [(24) ， (1'3') I (13) ， (4'2つ〕
Bs : [(124) ， (1') I (3) ， (4'3'2つJ I Fs : ((24) ， (1つ I (13) ， くど3'2う〕
Be : [(124) ， (2つ i く3) ， (4'3'1つJ I Fs : ((24) ， (2つ 1 (13) ， (4'3'l')J 
(B7) : ((124) ， (3つ I (3) ， (4'2'l ')J I (F7) : ((24) ， (3つ I (13) ， く4'2γ)J
B8 : [(124) ， (0) I (3) ， (4'3'2'1つJ I Fe : ((24) ， (0) I (13) ， (4'3'2'1つ〕
C1 : [(234) ， (1'2'3勺 1 (1) ， (4つJ I G1 : ((34) ， (1'2γ) 1 (12) ， (4つ〕
(C2) : ((234) ， (1'2つ 1 (1) ， (4'3つJ I (G 交) : [(34) ， (1'2つ 1 (12) ， (4'3')J 
Cs : ((234) ，  (2，3つ I (1) ， (4'1;)J I Gs : ((34) ， (2'3') I (12) ， (4'l')J 
C4 : (く234) ， (1'3つ 1 (1) ， (4'2つJ I G4 : ((34) ， (1'3つ 1 (12) ，  (4〆2つ〕
(Cs) : ((234) ， (1つ I (1) ， (4'3包つJ I (Gs) : ((34) ， (1う I (12) ， (4'3'2つ〕
(Cç) : [(234) ， (2つ 1 (1) ， (4'3'1つJ I (Gs) : ((34) ， (2う I (12) (4'3'1つ〕
C7 : [(234) ， (3つ 1 (1) ， (4'2'1つJ I G" : ((34) ， (3つ 1 (12) (4'2'1つ〕
(Ce) : ((234) ， (0) 1 (1) ， (4'3'2'1つJ I (Ge) ': [く34) ， (0) I (12) ， (4'3'2勺!)J
D1 : ((134) ， (1γ3') (2) ， (4つ〕 (H1) : [(4) ， く1γ3') (123) ， (4つ〕
(D2) : ((134) ， (1'2') く2) ， (4'3')J H2 : [(4) ， (1'2つ (123) ， (4'3')J 
Da : [(134) ， く2〆3') (2) ， (4'1つ〕 (H3) : [，(4) ， (2'3つ (123) ， (4'1つ〕
D会 : [(134) ， (1 '3つ (2) ， (4'2つ〕 (H4) : [(4) ， (1'3つ (123) ， (4γ)J 
(Ds) : ((134) ， (1') (2) ， (4'3'2つ〕 Hs : [(4) ， (1つ (123) ， (4〆3ノ2 ')J
(Ds) : [(134) ， (2') く2) ， (4'3'1つ〕 Hs : [(4) ， (2つ く123〕 ， (4f3ry〕
〉
〕
D7 : [(134) ， (3') (2) ， (4'2'1つ〕 (H7) : [(4) ， (3:) (123) ， (4'2'l )J 
(D8) : ((134) ， (0) (2) ， (4'3'2'l')J H8 : (くの ， (0) く123) ， (4'3'2'1つ〕
エ チ レ ン の��ground state ( 1:Z�) に対 し て の エ ネ ル ギ - E を計算す る の に は， 上 の 各構造の エ
ネ ル ギ ー を求 め て そ の 平均値を計算す れば よ い こ と が証明 さ れ る 。 ( こ の 部 分 は非 常 に 重要 で、長 々 と
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し た証 明 が必要 で あ る 。 Mi著論文参照 さ れ度い
結論 ・ 討論 以上 の 一般 的理論展 開に よ っ て エ ネ ル ギ - E と し て Modelα， Modelß に対 し て
夫 々 次 の 式 が 見 出 さ れ た 。
E = E。 ー ヱ { ( 11 '  : 1 1つ - Sl ! ' "(11 : 1 ' 1つ 一三{Sl 1'(Hl 1' 十Hl lつ-Sl 1' ''(Hu . + H /  1つ }
- 2�CSl l' { ( 1 1〆 : 22)十 ( 1 1' : 33)十 (11' : 44 )十(11' : 2'2つ+(11 : 3'3つ+(11 : 4 '4つ } J
- '" 1 1 2  { ( 1 1 : 22) 十 ( 1 1 : 33) 十 ( 1 1 : 44)十(11 : 2'2つ十(11 : 3' 3つ+(11 : 4'4つ } J
+ { S44壬“μぷ4ピ'(伺H生“〕4ピ什'+ H44“4什f
+ { Sa a ' (Ha a ' +Ha什Sa a ' "(Ha 3 十H 3 ' 3つ }ii
十 { (44' : 44つ一丸山
こ こ fこ
Eo = 2Hss+4Hxx+2Hzz十 � ('8 ・ 柑〉 十 土(，'8 : zz) 一 生(8Z : SZ) + (ZZ : zz) 3 ，- ， . ， " / '  3 
1 /" _ _� . 11 /" � . _r ， ， � 4 /" ， � 2 + 3 言。x : 88) + 三子(xx : zz) + 2(xx : yy) 一一例 : 吋-+(xz : xz) 3 
+ (88 : 〆8つ + 2(88 : z'zつ + (zz : z'zつ +4(xx : 8'8つ +4(xx : ZI Zつ
十 �(xx : x'x' )2(xぉ : y'yつ-�(12 : 12) for Modelα， α = 300 
Eo = 2Hss +4Hxx十2Hzz+ 三(88 : 88) 十 三(.98 : zz) -οz : 8Z) 十 �'-Czz : ZZ) 4 '- - j '  2 吐
+ 3(xx : 81')十3(:l:x : ZZ)+(XX :'XX) 十2(xx : YY)-2(川 : I'x) - 2(xz. :  xz) 
十(88 : δ匂つ+2(1'8 : Z'Z勺+(zz : Z'Z勺 十4( ，vx : 8'8つ 十 4じl: :l: : Z' Z)+( Xι : X ' Xつ
十2(�; x : y' yつ ヱ(12 : 12) 
K = 1 十Ss z f B 十S4 ピ ，.- S3 3 ' 2S44' 2 _ S 3 4' 生
for Modelß， α = ß = 30025 
こ こ に 川 し 、 た記 号 に uつ い て は 次 の 様に 定義す る 。
S向 = J cpp cpq dz 
Hpq = .r cpp 恥 dz
(pq:。
そ してSpq， Hpq， (pq:n:) の 分子積分 の 厳 密 な 計 算 は ， 次 の 様 に し て 基礎 的 な S81'， (C :  ss)etc か
ら 見 出 さ れ る 。
Modelα 
(的 = 式fz { 問88つ 山α(山 刊 十 川α(ωつ 十 S凶(の + Cαco叫が 十 川 ←
sinαcosα(z .v ' -ト z'X)J } 
(22つ = キ { α 2(88' ) ー 崎町何 十 川 + ぽ α(x x つ + s i向(zz' )J + C αmα(8X ' 十 内 〉
十sinαcosαCZJ; ' + Z':l;)J } 
(33つ = (YYつ
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間 = NLF { 川例 十 α正叫 刈 + (zz ' ))
間 = 走{ 仰つ 一 時i的山'z) - cos �α川 知的阿川αco幻匂 - sx ' ) 十
sinαcosαCzx ' - z' x)) } 
(α13， h J走F {(例Z叫vγ州F
( 1ル Nk { 側4(t's ' ) + a(.oz' ) - a4sina(8'の- sina例)+ Ca4cosa(;c仰sωつ〕 ト
(23' )  = -，占{ 一 イCωαぱ(x吋げyγ' ) + 附Fつ〉トM以一→-si討i吋
附= N式た{ 仰阿正ρ恥ω将叫ω，心)+a(附ゆa(f'z'がz〆牛f
伽=走{ ωr州
Model ß: 
( 1 1つ = J { ヒα引っ -αsinα(pz' 十 向〉 十 cosZα( .r， x つ + sin町zの + Cacosα(..げ や8' X) 一必 ‘ 2
sinαcosα(zx ' + z' a;)) } 
(22') = 1ι{ Cαゃっ 一 喝ina(.sz' 十 内汁 cos 2a( x x つ + sin 2 a( ZZ') 十 C - acosα〈身内 向 ) +ム 可 2
sinαcosα(zx' 十 z a;)) } 
(33つ = NL- { 〔α1 ll(38 ' ) + αsinα(8Z' 十 S'z) 十 伽以xx つ + sinza(zz )) + ヒ ー αcosa(sx ' ザ x )
+ sinαcosα(zx ' 十 z' x)) } 
〈44h N17 { α叩8' ) 十 a'sinßUz' 十 川 + ∞s . ß(yy' ) + sin2 ß( zzつ〕 ヒ + C!'cosß(sy' 十 内 〉
+sinßcosß( zy' 十 zy)) } 
( 12つ = -1- { 仁α2(88つ 一 αs恒例{lZ' + 川 一 ω2a( X X つ t sin町zの + C叩osα〈内 -8X つ +ム 、 2
sinαcosα(z' x - z' a; )J } 
( 13h NL-パ Caa'(ο88つ一αd内r乍si吋引崎m仰
〔α促C∞O侃sß氏(8勾y' つ) + αa'c∞0明s制α(ο8内r句応の〉 一 si加nα似C∞0回sß(zγ ) + co凶S削αωsi加nß(zx )) } 
ぐ 14つ = NL7 { 〔的8つ ー α'si吋'z) 十 時in仰つ - sinas同zzつ - cosac州xyつ〕 十 〔 一
αCOSß(8y ')+ a'cosα(8' X ) 十 sinαcosß(zyz) -sinßcosα(z' x)) } 
(23h NL7 {  阿8“刈8〆ηfつ〉 一 臼仇f乍si加nα(ο8'Zの) + 村吋硝矧si州SZI〆Jつ〉トN川一寸- si剖naωsi知n 仰つ - co凶s制 附αωc∞O州z γ 〉刀) + α虻ωC∞OωS 
。(8y' ) - a'cosα(8' x ) - sinαcosß(�yつ - sinßcosα(z' x )) } 
(出つ = NL { 〔αα'(88つ - a'si附句協同sz ) - sina州制 + co蹴州おの + C
a'cosα(8' X )αcosß(syつ - cosαsinß(xz' ) 十 sinαcosß(zγ)) } 
(誕つ = RL { 〔f41 2 〈88つ + a'sinß(sz' + 刊 十 sin2 ß(zzつ - cos 2 ß(yy')) 十 〔 一 向sß(syつ +
ゲcosß(8'y)-sinß∞sß(zyつ 十 sinßcosß(z' y)) } 
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Modelα : 
α1' :的 =話 仰(88' :8$つ - 2a3si酬 が:(S?"執匂〉川 内in�α伽' + 内):(叫 向) } + 2aJlsin8α
(88' :ZZ) - 2αsin3α{ZZ' :(8Z' 十 8'z) } + sin4α(zz' :zzつ) + (2α8C凶2α(88' :XXつ- 2α:sinαCOSQ
{ X X ' :(I'Z' + 8'z) } + 2cosJlαsin8α(XX'zzつ〕 十 cos4α(X X ' : x x つ + cαJlcosJlα{ (8X' +8' X ):(8:
+ s' x ) } + sinαcos llα{ (ZX' 十 z' X ):(ZX ' +z' X ) } ー 2asinαcos2α{ (8X ' +oj ' X):(ZX ' 十 Z'X)) }
(pq:r8) 上の例の様に し て 求 め られ る 。
Modelβ : 
( 1 1' :33つ =吋万{ 附 叱叩8(88'い8鉛d叫的8〆叫内，勺勺;認8路d叩8〆，
， ß(ο88ν， .吻U抑Fγ，つ) + αゲ' lIcos Jlα(X X ':お88〆，勺)) + (α.s討inll ß(s将8〆，η:zz' つ) + αゲ1 2勾sinllα(οBB〆':zz )) 一 αsi加nααイ
sinß{ (8z' +B'Z):(SZ' + B 'Z) } ー αsinαcos"ß{ (pz' + S'Z):yy' } + α sinßcosJlα{ x x ' :(rz' + 8'Z) 
- asinαsinll ß{ (8'Z+ I'Z' :)ZZ' } +  a'sin ßsinllα{ ZZ' :(SZ' + S'Z) }COS8αcos8ß( x x ' :yyつ + COS
αsinllß(xx' :zzつ + sin2αCosIlß(zz' :yy')+ sin2αsin8 ß(zz':zzつ } etc. 
(pq:r8) は上 の 倒の様に し て 求め られ る 。
表 - ，
S : OverJap integrals 
3 . 25 3 . 50 3 . 75 4 .00 4 . 25 4 .50 
Sく88つ 0 . 5908388 0 . 5448531 0 . 4998440 0 . 4562629 0 .4144812 0 .3747898 0 . 3374018 
S(sめ 0 .5004212 0 . 4861311 0 . 4670081 0 . 4441306 0 . 4185136 0 .3910804 0 . 3626451 
S(田') 0 .2648562 0 . 2975546 0 .3186921 0 .3298344 0 .3325756 0 . 3284603 
Sくxxつ 0 . 4173478 0 . 3701696 0 . 3266762 0 . 2869450 0 . 2509465 0 . 2185695 0 . 1896434 
Modela : 3 . 25 3 . 50 3 . 75 4 .00 4 .25 4 .50 4 . 75 
Sl 1' 0 . 2602476 0 . 1816812 0 . 1593856 0 . 1393105 0 . 1213172 0 . 1053105 0 . 0910800 
S12'  - 0 . 2 1 110022 -0 . 1884884 ー0 . 1672906 -0 . 4176345 - 0 . 1296293 - 0 . 1132590 - 0 . 0985634 
S14' I 0 臨，9411 - 0 田12499 - 0 雌451 -0 由盟問 干O 胴醐 0 . 0781 四 o .c醐57 I 
S44'  I 0 . 8144856 0 . 816516 0 . 805283 0 . 783279 0 . 752628 0 . 715380 0 . 67334(ì 
--ー-戸ーー一一 司園 、 、 l 
乱1odelß : 3 . 25 3 . 50 3 . 75 4 . 00 4 . 25 4 . 50 4 . 75 
S11' 0 . 161064 0 . 1 444643 0 . 1291741 0 . 1151469 0 . 1022948 0 . 0905867 0 . 0799707 
S12' - 0 . 2542838 ← 0 . 2257053 - 0 . 1975001 -0 . 1717981 -0 . 1486517 -- 0 . 1279828 -0 . 1096720 
S34' 0 . 2440373 0 . 2604053 0 . 2 695359 0 . 2723325 0 . 2698545 0 . 2630966 0 . 252962 
Sl a' 0 . 0929187 0 . 069997 0 . 050572 0 .034394 0 .021 1 62 0 .010553 0 . 002240 
S3 3' 0 . 6614852 0 . 6305954 0 . 5961822 o •559277;r 0 .5208084 0 . 4816671 0 . 4426158 
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表 - 3
H : Kinetec energy integral s  and Bare-nuclear-f:illt坦 potential energy integrals 
3 . 25 3 . 50 3 . 75 4 .00 4 . 25 4 . 50 4 . 75 
H(ss) -2 . 908180 -2 . 815830 - 2 . 773092 一 2 . 714128 - 2 . 660404 - 2 . 611485 ← 2 . 566919 
H(xx) - 2 . 252164 - 2 . 195344 - 2 . 143208 - 2 . 095375 - 2 . 051458 2 .011093 - 1 . 973940 
H(zz) - 2 . 595712 - 2 . 497860 - 2 . 408355 -2 . 329134 - 2 . 253801 - 2 . 187769 - 2 . 128376 
H(sz) - 0 . 452554 - 0 . 409429 -0 . 369913 - 0 . 334189 - 0 . 302194 -0 . 273715 -0 . 248461 
一一一一一 一一一一一一一 一 一一一 一 一一 ←一一 一一一一 一一 一
4 .00 
… 一813
H(xxつ -0 . 7112573
H(zz') - 1 . 0568122 
H(szつ - 1 . 3922742 
一一一 一一一一 一一一一一一一 一一 一 一 一一一一一
Md日Iæ : 4 .00 
Hll  -2 . 183048 
H12 0 . 0876723 
Hl� - 0 . 0495619 
日晶晶 -2 .7725414 
ModeIß : 1  4 . 00 
Hll I -2 . 1414076 
H“ I - 2 . 14附6
基礎的 な 量 の 数値 を 表-2表-3に掲げ て あ る 。
か く て 長 々 と し た労力 の 要 る 計 算 の 結果 は Modelα は Model ß に 対 し て c-c 聞 の 距離 1 . 35A。
附 近 (4 . 00 atomic unit) に て 小数 volt 程度低い 安定な 状態 に あ る こ と が見 出 さ れ 丸
Modelαに於L 、 て は二重結合 し て い る 様子 を 調べ る と σ 結合即ち (3， 3') 結合 の overlap integal 
が特に大 き く ， そ の 影響が大 き く 結果に き く の で あ る 。 Modelß で は (3-3つ 結合， (4 4つ 結合の
い ずれ の over匂p integral も 相等 し く て 特 に 大 き い 値 で な い 。 一般的 に 云っ て ー か所 の overlap
integral が特に大 き く な る 様 な 構造の 方 が エ ネ ル ギ ー に 大 き く 影響が あ っ て そ の た め に低い エ ネ ル
ギ ー の 値 を と らせ， 安定化 を 来 たす の で あ る 。 こ の 点 に つ い て は Acetylene 分子 の 場合 も 同様 に
考 え られ る の で あ る 。 こ の ア セ チ レ ン 分 子 に つ い て ， 同様 な 厳密 な理論 酌 展 開 は 目 下進行中 に て ，
現在 の と こ ろ 同 じ 結論に 向 う 傾 向 に あ る 。
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